3-

Isopropo 014092-

1- Butanolc xy- 14-9 3-

2- Propanol acid, 2- 11177, Penten-2-

Butanon Propanol 2- ,242- 2- 2- butoxy-1- 7 2- one, 4-

Butanoic d10 Acetic e, 3 Py c acid, 2- hydroxy Octenal, Acetophe Nonanon methyi-2- hexamet Tridecan Butanal, Butanal, (methyla
acid  p-Xylene Xylene Diacetyl acid Pentanal hydroxy- Toluene Hexanal e Glycol methyl- e Heptanal hyde  Octanal propoxy)  (E)- none e oxoe Triacetin hyl-3,5 one  3-methyl- 2-methyi- Furfural m Styrene

ua/cc ua/ce ua/ce ua/ce ua/cc ualce ualcc ualcc ualcc ualce ualce ua/ce ualcc najce ualce ualcc ualcc ua/cc ua/ce ua/cc ua/cc ua/ce ua/cc ualcc ua/ce ualcc ualcc ualcc
1 024 0.00 0.22 017 0.01 0.29 0.02 0.02 0.18 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 021 0.00 0.00 0.00 0.19 142 0.01 0.00 0.01 0.01 0.04 0.00 0.00
2 0.08 -0.06 0.04 0.22 0.01 0.02 0.03 0.03 087 0.00 0.01 0.01 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 000 015 0.01 0.00 0.01 0.02 0.07 -0.06 0.00
3 011 -007 0.05 0.21 0.01 0.03 0.01 0.02 081 0.03 0.01 0.01 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.08 0.01 0.00 0.01 0.02 0.07 -0.07 0.00
4 0.02 0.06 0.18 0.19 0.01 043 0.01 0.02 042 0.02 0.03 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.01 0.38 0.05 0.00 0.08 0.01 0.01 0.04 0.06 0.01
5 0.02 0.04 0.16 027 0.00 042 0.01 0.01 046 0.00 0.03 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.01 057 0.07 0.00 0.04 0.01 0.01 0.04 004 ~ 001"

6 0.1 0.01 0.16 0.30 0.01 081 0.01 0.02 1.04 017 0.10 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 074 0.01 0.09 0.00 0.00 0.01 0.02 0.07 0.01 0.00
7 0.0 0.03 0.10 0.18 0.01 0.36 0.02 0.01 070 0.12 0.03 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 050 0.00 0.05 0.00 0.00 0.01 0.02 0.05 0.03 0.00
8 027 -0.06 0.14 0.33 0.01 0.07 0.03 0.03 0.29 0.00 0.01 001 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.04 0.00 0.00 0.00 0.01 0.04 -0.06 0.00
9 0.13 -0.07 0.08 0.00 0.01 0.02 0.01 0.02 0.05 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.04 0.00 0.00 0.00 0.01 0.01 -0.08 0.00
10 0.09 0.18 013 0.00 0.01 0.28 0.01 0.03 0.10 0.08 0.01 0.01 001 0.01 0.00 121 0.00 0.05 0.01 0.00 0.01 001 0.03 0.20 0.01
11 0.09 0.07 0.16 0.00 0.01 0.60 0.01 0.04 012 0.01 0.01 0.01 0.01 0.00 1.09 0.00 0.04 0.00 0.00 0.01 0.01 0.03 0.08 001
12 0.11 0.04 046 0.00 0.01 008 0.01 0.02 0.03 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 021 0.00 0.05 0.00 0.00 0.01 0.02 0.06 0.04 0.00
13 0.09 015 044 0.02 0.01 0.15 0.01 0.02% 0.02 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 016 0.00 0.03 0.01 0.00 0.01 0.02 0.04 0.16 0.00
14 0.00 -0.22 0.62 0.07 0.01 213 0.01 0.02 012 0.01 0.02 0.00 0.08 0.00 079 023 035 0.00 0.01 0.00 0.01 0.05 -0.23 0.00
15 0.00 -0.12 0.77 0.00 0.01 159 0.00 0.02 0.16 0.01 0.00 0.00 012 0.00 083 033 0.68 0.01 0.03 0.00 0.01 0.03 -0.13 0.00
16 0.03 0.01 041 0.10 0.00 050 0.00 0.02 0.04 0.01 0.01 0.00 0.02 0.00 002 0.60 0.20 0.01 0.01 0.01 0.06 0.01 0.01
17 0.07 022 017 0.00 0.36 0.00 0.01 0.03 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 X 0.01 0.63 0.13 0.01 0.01 0.02 0.07 0.07 0.01
18 012 0.18 0.19 0.01 0.30 0.02 0.01 0.00 0.00 0.0 ¢ 0.00 0.01 0.00 0.01 0.02 0.00 001 0.05 0.12 0.00
18 0.03 0.30 0.15 0.01 042 0.01 0.00 0.01 0.0 0.00 0.01 0.00 048 B 0.01 0.01 0.00 0.02 0.05 0.03 0.00
20 0.03 047 0.17 0.02 264 055 0.01 0.01 0.00 020 0.00 0.01 0.88 0.02 085 0.01 0.00 0.00 0.01 0.03 0.03 0.00
21 § 0.11 047 0.18 0.02 259 056 0.01 0.01 0.00 0.18 0.00 0.01 092 0.01 148 0.01 0.00 0.00 0.01 0.04 0.12 0.00
22 0.01 -0.03 0.02 0.12 0.01 0.03 0.00 0.01 0.02 001 017 0.00 0.01 0.01 0.01 0.80 0.01 0.00 0.00 0.02 0.05 -0.03 0.00
23 0.01 0.10 0.01 0.11 0.00 0.00 0.02 0.00 0.16 0.00 0.01 0.00 0.00 081 0.01 0.00 0.00 0.01 0.03 0.11 0.00
24 0.00 -0.07 0.70 0.25 017 0.01 0.01 0.00 013 0.00 0.00 098 0.36 083 0.01 0.03 0.00 0.02 0.06 -0.07 0.00
25 035 112 031 025 0.01 0.00 0.00 019 0.00 0.00 144 048 037 0.01 0.03 0.01 0.02 0.07 0.37 0.00
0.10 0.10 . X 0.01 0.00 0.02 0.00 0.01 0.01 0.05 025 0.01 0.00 0.00 0.01 0.02 0.07 0.00
0.14 0.22 0.01 0.05 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 034 0.01 0.00 0.00 0.01 0.04 -0.01 0.00
078 0.28 0.01 311 0.01 0.00 0.03 0.00 0.00 138 0.01 047 0.01 0.00 0.00 0.02 0.04 0.14 0.00
083 0.28 0.01 293 0.01 0.00 0.03 0.00 0.01 1.08 0.0t 1.14 0.01 0.00 0.01 0.02 0.05 -0.01 0.00
031 017 0.00 032 0.01 0.00 0.01 0.00 0.00 0.04 0.01 068 0.01 0.04 0.01 0.01 0.04 0.01
0.35 0.22 0.01 0.29 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.01 0.00 051 0.01 0.04 0.00 0.01 0.05 0.01
033 022 0.01 032 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.10 0.01 0.03 0.00 0.01 0.04 0.01
037 027 0.01 0.00 0.00 0.01 0.00 001 0.00 0.01 0.00 0.00 035 0.01 0.06 0.00 0.01 0.05 0.15 0.01
0.12 021 0.01 0.06 0.00 0.01 0.01 0.01 0.00 0.01 087 0.00 032 0.01 0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.00
0.10 0.10 0.01 0.05 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 0.00 0.64 0.00 0.04 0.00 0.00 0.00 0.01 0.02 0.07 0.00
0.15 022 0.01 0.00 0.00 0.01 0.00 0.08 0.00 0.00 0.01 0.27 083 0.00 0.00 0.00 0.01 0.02 0.12 0.00
i 0.16 0.16 0.01 0.01 0.00 001 0.00 011 0.00 0.01 0.01 043 088 0.01 0.00 0.01 0.02 0.07 0.07 0.00
38 1.19 0.01 0.15 0.02 0.00 0.01 0.00 0.00 0.01 0.00 0.22 0.00 0.00 0.00 0.03 050 0.00 0.00 0.00 0.01 0.03 0.16 0.00
39 058 0.00 018 001 012 0.01 0.00 0.01 0.01 0.01 023 0.00 0.00 0.00 0.02 035 0.00 0.00 0.00 0.01 0.03 0.19 0.00
40 0.26 0.00 0.10 0.03 0.14 0.01 0.00 0.01 0.01 0.01 0.18 0.00 0.01 0.00 0.01 0.80 0.00 0.00 0.01 0.03 0.14 0.11 0.00
a1 023 0.00 0.01 0.04 0.23 0.01 0.01 0.01 0.01 0.00 0.20 0.00 0.00 0.00 0.01 041 0.01 0.00 0.01 0.00
42 0.14 0.00 0.02 0.04 0.22 0.01 0.01 0.01 0.01 021 0.00 0.00 0.00 0.00 0.27 0.00 0.00 0.01 0.00
43 0.08 0.00 0.00 0.02 0.15 0.01 0.00 0.01 0.0 0.16 0.00 0.01 0.00 0.01 030 0.01 0.00 0.00 0.00
44 0.40 0.07 0.04 0.19 027 0.01 0.02 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.03 0.01 021 0.00 0.00 0.01 0.00
45 058 0.11 0.07 0.27 0.18 0.01 0.02 0.01 0.02 0.01 0.00 0.00 0.01 0.04 0.02 0.02 0.01 0.00 0.01 0.00
46 074 0.07 0.06 021 0.18 0.01 0.01 0.01 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.02 0.01 0.00 0.01 0.01
47 0.78 0.07 0.00 022 022 0.01 0.01 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 0.01 017 0.01 0.00 0.01 0.01
48 440 0.00 0.09 055 035 0.01 0.15 0.01 0.01 0.00 012 0.00 0.01 081 0.24 052 0.01 0.01 0.00 0.00
49 488 0.00 0.01 048 035 0.01 0.14 0.01 0.01 0.00 015 0.00 0.01 092 0.28 064 0.01 0.00 0.00 0.00
50 035 0.00 0.14 0.02 0.08 0.01 0.00 0.00 0.01 0.00 012 0.00 0.00 0.02 0.03 032 0.00 0.00 0.00 0.00
51 017 0.01 -0.03 0.03 0.13 0.01 0.00 0.01 0.01 0.00 0.18 0.00 0.00 0.00 0.01 082 0.00 0.00 0.00 0.00
52 0.38 0.10 0.14 038 0.00 0.00 0.02 0.00 0.01 0.00 0.02 0.00 0.01 0.04 0.00 036 0.01 0.00 0.01 0.01
53 0.30 0.07 -0.12 032 0.09 0.00 0.02 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.03 0.00 012 0.00 0.00 0.00 0.00
54 1.92 0.31 028 0.01 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 0.01 0.00 057 021 0.01 0.00 0.01 0.01
55 293 045 0.41 0.01 0.02 0.01 0.01 0.01 0.01 0.00 0.01 0.00 0.69 0.06 0.01 0.03 0.01 0.01
56 313 047 0.01 0.03 0.01 0.01 0.01 0.01 0.00 0.01 0.00 0.65 0.04 0.00 0.02 0.01 0.00
57 248 0.29 0.01 0.04 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.53 0.03 0.00 0.01 0.01 0.01
58 059 0.14 0.01 0.05 0.01 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.03 0.5 0.12 0.01 0.00 0.01 0.00
59 0.69 0.14 0.01 0.03 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.02 0.07 0.08 0.01 0.00 0.01 0.00
60 068 0.05 0.00 0.04 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.03 0.02 025 0.01 0.00 0.01 0.00
61 0.83 0.12 0.01 0.04 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.03 0.02 0.06 0.01 0.00 0.00 0.00
62 0.63 0.00 0.01 0.05 0.01 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.05 0.01 0.05 0.01 0.00 0.01 0.00
63 0.0 0.00 0.01 0.36 o 0.05 0.01 0.01 0.01 0.01 0.00 0.01 0.06 0.02 0.02 0.01 0.00 0.01 0.00
64 0.59 0.10 0.00 0.29 0.00 0.03 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.03 0.01 0.02 0.00 0.00 0.01 0.01 0.04 0.03 0.00
65 056 0.10 0.00 0.00 0.31 0.02 0.01 0.00 0.00 0.03 0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 003 0.01 0.01 0.00 0.00 0.01 0.01 0.04 0.06 0.00
Average 1.0 0.09 0.08 047 017 0.01 064 0.01 0.02 0.28 0.03 0.09 0.01 0.01 0.00 0.07 0.00 0.01 0.25 0.14 037 0.01 0.01 0.01 0.02 0.06 0.08 0.00
sD 2569451 0.090175 0.200373 0.664143 0.109634 0.003393 0972345 0.008123 0.008298 0.344726 0.057601 0234871 0.00377 0.003815 0.00245 0.104814 0.000989 0.002234 0423849 0.216244 0393159 0002824 0.029667 0.001845 0.006024 0.067277 0.213346 0.00231
n 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65
alpha 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 0.0001
Confidenc 1.239936 0.043516 0.096694 0.320494 0.052906 0.001637 0.469223 0.00392 0.004004 0.166354 0.027797 0.113341 0.001819 0.001841 0.001182 0.05058 0.000477 0.001078 0.204536 0.104352 0.189726 0.001363 0.014316 0.00089 0.002907 0.032466 0.102954 0.001115
Upper CI 3.14 0.14 017 079 022 0.01 111 0.02 0.02 045 0.05 020 0.01 0.01 0.00 012 0.00 0.01 045 024 056 0.01 0.03 0.01 0.02 0.10 0.18 0.01
Lower CI 0.66 0.05 -0.02 0.15 0.11 0.01 0.17 0.01 0.02 012 0.00 -0.02 0.00 0.01 0.00 0.02 0.00 0.01 0.05 0.04 0.18 0.00 0.00 0.00 0.01 0.03 -0.02 0.00

3 SDs Abc 9608573 0.363438 0.676935 2461346 0496337 0.01933 3557209 0.035689 0.045253 1.318173 0.198033 0.795398 0.017109 0.021077 0.011074 0.386212 0.004599 0.01316 1521889 0.788857 1.548351 0.014475 0.101385 0.01126 0.034399 0.266032 0.720716 0.011133



2 Cyclotetr Cyclopen Cyclohex 2(3H)-
P! 2,3- Octanoic aslloxan Pentasilo Furanon
e, xane,

Ethanol,
2+2- 1- Cyanocy 3- acld, Propane, cacid, Butanedi e, e, acid,

y Furan, 2- methyl Tridecan
hoxy)- pentyl- hvi- ester ethyl-
ug/ce uaicc ua/ce ua/ce

0.01 0.02 0.00 0.01

0.01 0.00 0.00 0.01

0.01 0.00 0.00 0.01

0.01 0.02 0.01 0.00

0.01 0.01 0.00

0.01 0.00

0.01 0.00

0.01 0.00

0.01 0.00

0.01 0.01

0.01 0.00

0.01 0.00

0.01 0.01

0.01 0.00

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.00 0.01

0.01 0.01

0.00 0.01

0.00 0.01

0.01 0.01

0.01 0.00

0.00 0.00

0.01 0.01

0.01 0.00

0.00 0.00

0.01 0.00

0.01 0.01

0.01 0.00

0.01 0.01

0.01 0.00

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.01 0.01

0.00 i 0.00 0.00

0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00

0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 0.01

0.00 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00

0.01 0.00 0.00 0.01 0.01 0.01

0.01 0.02 0.00 0.01 0.01 0.01

0.02 0.01 0.00 0.00 0.01 0.00

0.01 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00

0.00 0.01 0.02 0.00 0.01 0.01

0.00 0.01 0.01 0.00 0.00 0.01

0.00 0.01 0.02 0.00 0.00 0.01

0.00 0.01 0.02 0.00 0.00 0.01

0.00 0.01 0.02 0.00 0.01 0.01

0.01 Q08 0.02 0.00 0.01 0.01

A 0.00 0.01 0.00 0.02 0.01 0.00 0.01 0.00

0.00 0.00 0.00 0.00 0.03 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00
0.01 0.01 0.01 0.00 0.06 0.01 0.00 0.01 0.03 0.03 001 0.01 0.00 0.00 0.01 0.00 0.01 0.01 0.01
0.002841 0.005972 0.008246 0.006809 0.03534 0.008843 0.003241 0.009227 0.067205 0.028277 0.002953 0.005529 0.002507 0.00758 0.021331 0.002688 0.007187 0.002824 0.02328
65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65 65

65 65 65 65 65
0.0001  0.0001  0.0001 0.0001 0.0001 0.0001 00001 00001 00001 00001 0.0001 00001 0.0001 0.0001 0.0001 00001 00001 00001 0.0001
0.001371 0.002882 0.003979 0.003286 0.017054 000427 0.001564 0.004453 0.032431 0.013646 0.001425.0.002668 0.00121 0.003663 0.010294 0.001297 0.003468 0.001363 0.011234

0.01 0.01 0.01 0.01 0.08 0.01 0.00 0.01 0.06 0.04 0.01 0.01 0.00 0.01 0.02 0.00 0.01 0.01 0.02
0.01 0.00 0.00 0.00 0.04 0.00 0.00 0.00 0.00 001 0.01 0.01 0.00 0.00 0.00 0.00 0.01 0.00 0.00

0016074 0025237 003359 0023702 0.165823 0.033462 0.01231 0.036751 0.230391 0.112764 0.016339 0.024439 0.009307  0.0259 0.071631 0011446 0.03065 0.014475 0.083234



